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ESTUDO DO ARMAZENAMENTO DE H2 COMBUSTIVEL EM ZEOLITAS ATRAVES DE
DINAMICA MOLECULAR

Diego Pereira de Oliveira (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Charlles Rubber de A. Abreu
(Orientador), Faculdade de Engenharia Quimica - FEQ, UNICAMP

Neste trabalho, foi avaliado o potencial de aplicagcdo de zedlitas, que séo cristais microporosos
de aluminossilicatos, no armazenamento de hidrogénio através de processos adsortivos. O
estudo foi efetuado por simulagdo molecular, avaliando o comportamento de todo o sistema
adsortivo, composto da zedlita, cations de compensacao e moléculas de hidrogénio adsorvidas.
Utilizando o software de simulagdo LAMMPS, de cdédigo aberto e distribuicdo livre, foi
desenvolvido, baseado na teoria da Dinamica Molecular, um modelo capaz de computar
grandezas termodindmicas do sistema através de integracdes candnicas em diversas
temperaturas. A modelagem permitiu comparar o comportamento de zedlitas com diferentes
graus de acidez, além de verificar efeitos decorrentes da mobilidade dos cétions e interacdes
eletrostaticas. O modelo proposto mostrou-se valido para avaliar os calores de adsorcdo do
hidrogénio, através das energias potenciais médias da molécula adsorvida, gerando subsidios
para estudos posteriores de maior complexidade. Para assegurar a confiabilidade dos
resultados obtidos, foi efetuada a analise estatistica por médias em blocos, evitando erros

intrinsecos referentes a dados correlacionados no calculo das energias potenciais médias.
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